SUPPLEMENTARY MATERIAL

Alpha-Screen
A1 308 12 8099 1 0,008 0,077 0,564 0,003 0,006 0,501 A2 93 1 607 0 -0,015 0,000 0,609 0,000 0,000 0,499 A3 99 2 13496 0 -0,001 0,000 0,716 0,000 0,000 0,500 A4 3072 0 1889 0 0,000 0,000 0,628 0,000 0,000 0,500 A5 4416 0 1139 0 0,000 0,000 0,558 0,000 0,000 0,500 A6 100 0 370 0 0,000 0,000 0,501 0,000 0,000 0,500 A7 793 0 2672 0 0,000 0,000 0,631 0,000 0,000 0,500 FRET A1 33 0 233 0 0,00 0,00 0,45 0,00 0,00 0,50 A2 433 0 1074 0 0,00 0,00 0,52 0,00 0,00 0,50 A3 1195 0 1782 1 0,02 1,00 0,57 0,00 0,00 0,50 A4 132 1 6473 0 0,00 0,00 0,52 0,00 0,00 0,50 A5 1157 0 77 0 0,00 0,00 0,69 0,00 0,00 0,50 A6 401 0 633 0 0,00 0,00 0,50 0,00 0,00 0,50 A7 168 0 6152 0 0,00 0,00 0,88 0,00 0,00 0,50 A8 656 0 2122 0 0,00 0,00 0,55 0,00 0,00 0,50 A9 8 0 16 0 0,00 0,00 0,63 0,00 0,00 0,50 A10 4 0 485 0 0,00 0,00 0,48 0,00 0,00 0,50 TRF A1 1677 1 1578 0 -0,018 0,000 0,673 0,000 0,000 0,500 A2 7 0 14 0 0,000 0,000 0,500 0,000 0,000 0,500 A3 129 0 144 0 0,000 0,000 0,539 0,000 0,000 0,500 A4 12605 0 16297 6 0,016 1,000 0,513 0,000 0,001 0,500 A5 1571 0 1817 0 0,000 0,000 0,525 0,000 0,000 0,500 A6 163 0 1521 0 0,000 0,000 0,495 0,000 0,000 0,500 Maximum number of levels in trees (max_depth) a None, 10, 12, 14, 16, 18, 20, 50, 100 Method of selecting samples for training each tree (bootstrap) a
True, False a Parameter name in the scikit-learn implementation Bold options indicate the default values
The hyperparameters selected for each technology are the following:
Hyperparameters for AlphaScreen:
-n_estimators = 100, class_weight='balanced', max_features='sqrt', min_samples_leaf=5, min_samples_split=5, max_depth=None, bootstrap=False
Hyperparameters for FRET (2 possibilities depending of the assay):
-n_estimators = 100, class_weight=None, max_features='sqrt ', min_samples_leaf=5, min_samples_split=5, max_depth=None, class_weight='balanced', max_features='sqrt', min_samples_leaf=1, min_samples_split=2, max_depth=50, bootstrap=False Hyperparameters for TRF (2 possibilities depending of the assay):
-n_estimators = 200, class_weight='balanced ', max_features='sqrt', min_samples_leaf=5, min_samples_split=2, max_depth=None, class_weight='balanced', max_features='sqrt', min_samples_leaf=1, min_samples_split=2, max_depth=50, bootstrap=False Application of RFC on PubChem Assays. 
